













































今回､これらと同 じ結晶構造を持つ MnAIGeと MnGaGeの電子帯捕道を
SelトConsistentAPW法により計算 し､Mn2Sb等との比較を行なった｡










Mn2Sb等においては く2)の錦城は N(I)siteの Hn-dと H(2)siteの Mn-dがよく
混成しているという結果が得られているのに対して MnAIGeや NnGaGeにおいてはこの
額域で Hn-3dバンドは H(2)siteの AlくGa)とあまり混成していないことから面内に
バンドを形成しておりより強い二次元性があることが分かった｡これはC軸方向のエネル
ギー分散が顕著に小さいことによるもので､フェルミ面の形もこれを示唆している｡







坂 本 和 生
N iAs型 (B8)捕道をとる化合物は､ 常温常圧下 においてお よそ 50種
類ほ ど知 られている｡ 構成元素の一方 (M)は遷移金属 で､ 他方 (X)は Ⅴ屑
(P. As. Sb等 )もしくはⅥ屈 (S. Se. Te等 )の元素である｡ その結
晶構造の基本格子は六万品であ り､ -｣単位格子中に二分子 を含 む｡ そ こでは､ 金
属原子Mが単純六方格子 をとり､ 非金属原子 Xが桐密六方格子 を とる｡ M原子は､
x原子のつ くる8両体格子問位置にあ り､ 一方 X原子はM原字のつ くる三角短 に
よって四 まれている｡
この川道では､ 椛成 される元素の械郡に よって､ 六方晶の軸比 C/aが大 き
く変わ り､ その値は 1. 2か ら2. 0程度までお よぶ｡ 一方､ 同 じ六方晶で もウ
ルツ鉱型 (84)捕道の場合､ C/aの値は構成元素の種類が変化 しても 3%程
度 しか変わ らない｡ これは､ N iA s型構造ではM原子 とX原子 との層状構造 と
なっているために､ 原子の托類によるイオン半径や磁気的性質の追いが敏感 に軸
比 C/aに反映されることによるもの と考え られる｡ このような性質 をもつ N i
As型捕道の高圧下での安定性 を知ることは､ 物質の弼道 と圧力の関係を試論す
る上で必要である｡ 一方､ 節-原班に･1基づ く計罪では､ Ⅲ -V化合物の高圧相に
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